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１.はじめに 











「ポスト Si」という言葉はこれまでもたびたび使われてきたが、Φ6 インチウエハが実現され 5)、
100A 級の MOS トランジスタ 6)、3kV 級のダイオードも試作に成功した７)今、各研究機関においては













図 1-1. 電力エネルギーの流れとパワエレクトロニクス 
 






今まで Si，GaAs といった材料が使われてきたが、いよいよ SiC、GaN に代表されるワイドバンド
ギャップ半導体がパワーエレクトロニクス分野において大きく期待されるようになってきた 11)。 
デンソーでは 1991 年に SiC デバイスの開発に着手した。その当時、ウエハ品質が非常に悪かった
ため 1994 年から自社で結晶成長研究に着手した。1997 年からは次世代ＨＶを見据えたシステム開発
に着手し、ウエハからデバイス、インバータシステムまで一貫した研究開発を推進している。筆者は
1994 年から SiC ウエハ、デバイスの研究開発に従事してきた。1997 年には蓄積型の MOS トランジ
スタの提案、2001 年には高品質ウエハ成長法（RAF 法）の考案、2008 年にはａ面チャネルを用いた
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1-1 SiC とは 
 
1-1-1 結晶学的構造と特徴 3, 12) 
 SiC は、Si：50％と C：50％とからなるⅣ-Ⅳ族化合物半導体である。Si と C との間の結合は基本
的には共有結合であるが、Si の電気陰性度が C のそれよりも大きいことから、約 15%のイオン性を
もつ。SiC の結晶は、各々の原子の周りに異なる 4 個の最近接原子が正四面体配置をした構造をして
おり、この正四面体の配列方法および c 軸方向の積層構造（繰り返し周期）の違いにより、200 種類
以上のポリタイプ（結晶多形）がある 13-15)。結晶多形の中でも発生確率が高くその応用が研究されて
いるものは、3C-SiC、4H-SiC、6H-SiC、15R-SiC である。これらの表記は Ramsdell の表記法に基
くものであり、C、H、R は正四面体の配列方法によって異なる結晶構造（Cubic：立方構造、
Hexsagonal：六方最密充填構造、Rhombohedral）：菱面体構造）、その前の数字は積層方向（c 軸方
向）の一周期中に含まれる Si-C 単位胞の数を示している。6H-SiC を α-SiC、3C-SiC を β-SiC と
表記することもある。SiC はポリタイプによって熱的安定性や発生確率が異なり、高温（約 2000℃
以上）では 6H-SiC、15R-SiC、4H-SiC の順で発生確率が高く、低温（約 1800℃以下）では 3C-SiC
が発生しやすい。図 1-2 に代表的な 3C-SiC、4H-SiC、6H-SiC の積層構造の模式図を示す。図の A,B,C
は六方細密充填構造における３種類の原子の占有位置を意味しており、3CはA,B,C, A,B,C,の３周期、
4H は A,B,C,B、A,B,C,B の４周期、6H は A,B,C,A,C,B の６周期の構造を持つ。なお実際にはほと
んど存在しないが、A,B,A,B の２周期は 2H である。 
ポリタイプによって禁制帯幅だけでなく移動度や不純物準位などの物性値が異なる。さらに SiC に
は面極性がありウエハの表面と裏面だけでも物性が異なる。 
SiC では Si と C の原子間距離が 0.189nm と短く結合エネルギーが高い（4.5eV）。図 1-2 からもわ
かるように、Si－C は近接しており一つのペア考えた方がわかりやすい。実際、上側は Si、下側は C
が表面に出る面というように極性を持っている。図 1-2 において上の面を Si 面、反対の面をカーボ
ン面と呼ぶ。このような Si で終端された面であるか C で終端された面であるかによって、酸化速度
やエピタキシャル膜の成長速度などが大きく異なる。SiC はポリタイプが多いだけでなく、結晶の異
方性が非常に高い材料である。それゆえ基礎物性的にも極めて興味深い材料である。 
図 1-2. 3C-SiC、4H-SiC、6H-SiC の積層構造の模式図 
Si 終端面 
C 終端面 
３C-SiC 4H-SiC 6H-SiC 
C 原子 
Si 原子 





六方晶における面、方向は４つの数値で表現する。 図 1-2 では 3Ｃが例外の立方晶であるが、4H，




(a1､a2､a3､c) の４つの指数で表す。a1 と a2 とｃが基本であり a3 は平面状に３軸を定義したため
の便宜上の指数であり、必ず a3= -(a1+a2)となる。 
(1-100)面は(a1､a2､a3､c)の a1=1、a2=-1、a3=0､c=0 であり、a1=1 の矢印と a2 の矢印を（マイナス
なので）反転させた矢印で作られる面である。a3 とｃはゼロだから考えない。 
(11-20)面は(a1､a2､a3､c)の a1=1、a2=1、a3=-2､ c=0 であり、a1=1 の矢印と a2=1 の矢印と、a3
の矢印を１/２して反転させた矢印の３つの矢印の先端で作られる面である。 






              図 1-3. 六方晶のミラー指数 
 
◆結晶軸と結晶面の呼称（図 1-4） 
<0001>方向の軸をｃ軸と呼ぶ。ｃ軸に垂直な面をｃ面と呼ぶ（Si 面もカーボン面も c 面）。 
<11-20>方向の軸を a 軸と呼ぶ。指数(a1､a2､a3､c)の a はこの軸を意味する。a 軸に垂直な面を a 面
と呼ぶ。<1-100>方向の軸をｍ軸と呼ぶ。垂直な面をｍ面と呼ぶ。 
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本論文中では大文字の C はカーボン、小文字の c は c 軸あるいは c 面を表す。c 軸に垂直な面である
c 面とカーボンが表面に出ている C 面が混同しやすいので、本論分では Si 面、C 面の表現はせず、









図 1-4. ４H-SiC の代表的な結晶面の原子模型 
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1-1-2 優れた物性（電子物性、機械的物性） 
表 1-2 に SiC、Si、GaAs、GaN、ダイヤモンドの主な物性値を示す 17-20)。表 1-2 から分かるよう
に、SiC は、Si および GaAs よりエネルギーバンドギャップ、絶縁破壊電界、飽和電子速度が大きい、
GaN より熱伝導率が大きいなどの、優れた特徴を持つ。SiC の物性値は結晶多形によって異なり、
4H-SiC が最も優れた物性値をもつ。4H-SiC では、Si や GaAs に比べて絶縁破壊電界が約 10 倍、飽






さらに SiC は他のワイドギャップ半導体と異なり、pn 両伝導型の制御が比較的容易である。例え





















3C-SiC 4H-SiC 6H-SiC Si
格子定数(Å)
2.2 3.1 2.9 1.1
GaAs GaN
1.4 3.4
3×106 3×106 2.5×106 3×105 4×105 2×106
4.9 5.0 4.9 1.5
2.5×107 2.7×107 2.0×107 1.0×107 2×107 2.5×107









表 1-2 各種パワー半導体材料の物性値 
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1-1-3 SiC の歴史 
 
(ⅰ) 結晶成長 




を還元して SiC を合成する方法である。この方法により得られる結晶の多くは 6H-SiC であった。 
1955 年に昇華法（LeLy 法）が考案され 23)、より高純度の SiC 単結晶が得られるようになると、
半導体として利用するための研究が始められた。しかし、るつぼの壁に自然発生した核を利用する
Lely 法では、10 mm 角程度の結晶しか得らず、結晶多形の制御が難しい、結晶の形が不揃い等の問
題があった。その一方、この時期、Si 半導体が飛躍的な発展をとげたこともあり、SiC を半導体研究
も衰退していった。 
1981 年に、Tairov らにより、自然発生核ではなく種結晶を用いる改良 Lely 法（現在の昇華法）が
提案され 24)､直径 14mm のロッド状の 6H-SiC 単結晶が得られた。口径は小さいが安定的な結晶が得
られるようになり、SiC の半導体としての研究がなされるようになった。 
一方この時期、CVD 法による Si 基板上への SiC の単結晶成長、いわゆるエピタキシャル成長技術
も進歩した。Si と SiC とは互いの格子定数が 20％程度違うヘテロエピ成長であったが、Si 基板への
炭化バッファ層の導入により、Si 上に SiC の単結晶を再現性よく作製できる方法が確立された。し
かし Si 基板の融点以上には温度を上げられないため、1400℃以下での成長となり、得られる結晶多
形は低温安定型の 3C-SiC であった 25,26)。3C-SiC の反転型 MOSFET（金属酸化膜半導体 電界効果
トランジスタ：Metal-Oxide-Semiconductor Field-Effect-Transistor）も試作されたが、その特性は
飽和特性を示すものの完全なものではなかった。 
1980 年代後半には、より高品質な結晶成長技術が考案された。1987 年、松波らは 6H-SiC(0001)




い 6H-SiC が「ステップ制御エピタキシー」では 1500℃程度の低温で成長できるようになった。こ
の技術を用いて作製された pn 接合の特性は、当時どの結晶を用いたよりも高い特性を示した。その
後 1990 年代前半には学問的な位置づけも整い 28)、現在では、高品質エピタキシャル成長にはこの方
法が広く使われている。 
昇華法では 1987 年にアメリカ合衆国のベンチャー企業が立ち上がり、1991 年に直径 1 インチ基板
の市販が始まった。結晶の品質はまだまだ悪かったがウエハが一般的に入手できるようになり SiC 研
究機関が世界中で一気に増加した。その後、ウエハの口径は年々大きくなり 2006 年にはΦ4 インチ、
2011 年には Φ６インチが市販されだした。この Φ６インチの実現の意味は非常に大きい。今までは
SiC はまだまだという認識から本格的な開発を控えていた回路技術者、システム技術者が SiC 開発に
乗り出してきた。今後、実用化開発をが大きく加速するものと思われる。品質については 2004 年に









しての歴史は Si より古い。1947 年にゲルマニウム（Ge）を用いる点接触型トランジスタが、続いて
pn 接合トランジスタ（バイポーラトランジスタ）が提案され、少数キャリアや注入現象が重要であ
ることが認識された。SiC からの発光も pn 接合における少数キャリアの注入と再結合による現象で
あることが 1953 年に明らかにされ、B 添加した 6H-SiC の黄色発光ダイオードがサンプル出荷され
た時期もあった。 
1960 年代、Lely 法により高純度な SiC 単結晶が得られるようになると、SiC の種々の物性が調べ
られた。また、当時電子デバイス材料は Ge, Si そして次は SiC と考えられていたことから、SiC の
ダイオードやトランジスタなどの研究開発が行われた 32, 33)。しかし、接合温度 125℃での Si トラン
ジスタの動作が保証されるようになると、トランジスタは Si が主流となり SiC 研究は徐々に衰退し
ていった。 








しかし、1993 年,GaN で高輝度青色発光素子が開発されると 34)、間接遷移型半導体である SiC は
発光素子としての研究対象から外れ、その後はパワーデバイスが主な研究開発のターゲットになった。
1987 年に松波らの「ステップ制御エピタキシー」技術により良質の基板結晶とエピ膜が得られるよ
うになったこともあり、1990 年代には SiC はパワー半導体材料として再び注目を集めるようになっ
た。1993 年には、厚さ 10 μm 程度で耐圧 1 kV の 6H-SiC ショットキーダイオードが試作された 35)。
Si では SiC より絶縁破壊電界が 1 桁小さいので厚さが 10 倍程度となり、導通時に大きな損失になる
ため、1 kV という耐圧は Si では実現されかった電圧領域である。この点から、SiC は低損失パワー
エレクトロニクス用材料としての認識が大いに高まった。 
その後、低損失パワーエレクトロニクスとして利用するためには 4H-SiC が適していることが報告
され、4H-SiC を用いた厚さ 13μm で耐圧 1.7 kV のショットキーバリアダイオードが 1995 年に報告
された 36)。これをきっかけに、SiC は低損失パワー半導体としての認識されるようになり、スイッチ
ング素子としてのトランジスタ開発が盛んになった。SiC は Si と同様に熱酸化により SiO2膜を形成
することができることから MOSFET 試作の報告が相次いだ。しかし SiO2/4H-SiC 界面物性が優れな
いために、SiC の物性から期待される性能が達成されていなかった。その界面準位の問題を解決すべ
く 1997 年に、移動度の高い a 面を用い、界面影響の少ない蓄積型 MOSFET が筆者らのグループに
よって報告された 37)。耐圧 350V、規格化オン抵抗 10ｍΩｃｍ2 ではあるが、これが SiC-MOSFET
が Si 限界を超えた初めての報告であった。その後、界面の研究も進み、SiO2/4H-SiC 界面物性を改
善するための多くの試みがされている。例えば 4H-SiC(0001)オフ面上への酸化膜形成では、酸化温
度を高くする 38)酸化膜形成後に H2雰囲気中で再酸化する 39)酸化膜形成後に NO あるいは NO2雰囲
気中で加熱する 40,41)など、酸化条件および酸化膜形成後の熱処理条件を工夫することにより界面準位






日本では MOSFET が盛んであるが、欧州においては、MOSFET が抱えている酸化膜信頼性の問
題解決には時間を要するであろうとの判断から、酸化膜を使わない JFET（ Junction 




SiC デバイスの実用化では、2001 年に SiC ダイオードを最初に製品化したドイツのメーカの他、
欧米のメーカを中心にダイオードの製品化が先行してきた。2010 年には、国内各社がダイオードの
製品化を開始、2010 年末には、エアコンといった家電製品に SiC ダイオードを搭載した製品が発売
された。一方、2010年末には、スイッチング素子である SiC-MOSFETの量産も国内外で始まった。
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1-1-4 単結晶成長法 
  
SiC は融液と固体の化学量論組成が一致しないため、原理的に Si,GaAs で用いられるような液相成
長法は適用できない。そこで、SiC 単結晶成長法としては、図 1-5 に示すように大きく３つの方法で
開発が進められている。前述したように、昇華法と呼ばれる改良レーリー法 24)が現在最も広く用いら
れている SiC 単結晶成長法であり、市販されている SiC ウェハの大部分はこの昇華法によるもので
ある。本論分の第２章の高品質結晶成長もこの昇華法を用いた。 












同一であり、高温 CVD 法とも呼ばれ結晶性は非常に高い。しかし、SiH4、C3H8 から分解した水素
ガスによる坩堝部材の高温エッチングなどまだ課題は残されている。一方、溶液法は、Si 融液に C（カ
ーボン）を数％固溶させ、種結晶を少し低温にすることで、種結晶上に析出させるフラックス法であ



















 図 1-5. 代表的な SiC 単結晶成長法 
































図 1-6. 昇華法成長炉 図 1-7. 坩堝内の様子 






たもの）をワイヤーに吹き付け切断していくが、20 リットルのスラリーには 1000 カラットものダイ





図 1-8. SiC ウエハ作製工程 
昇華炉 ワイヤーソーワイヤー放電加工機 
LPCVD装置 ロータリ式研削盤 平面研削盤 
端面研削盤 
CMP 装置 
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1-2 ＳｉＣ技術への期待 
 
1-2-1 SｉC のうれしさ 
SiC の特長は、前述したように絶縁破壊電界強度、熱伝導、耐熱性、周波特性などが Si に比べ優






      
 
 
 図 1-10 は、2050 年のセクター別 CO2排出量
の予測と削減目標である 350 億 ton の実施項目
を示したものである。このままの成り行きで行








力は 10 から 15％失い、結局、エンドユーザに達する頃には、投入されたエネルギーの 40％に満た
ないレベルまで担っているのが現状である。 
図 1-10. 2050 年 CO2排出量と削減シナリオ 
図 1-9. SiC の電子物性と適用分野




これに SiC を導入することにより電力ロスを半減させることが出来る。 
また輸送分野においては、自動車がもっとも CO2を排出している。HV,はエンジン者に比べ約２倍







図 1-13 は HV に使用している電力変換器、インバータであるが、ダイオードトランジスタを非常
に多く使用している。現在は Si のダイオード、Si のトランジスタを用いているが、これを SiC に置
き換えることにより、電力損失が減り、冷却が簡易化、あるいは空冷になり、非常に小型で軽量なイ
ンバータを実現できる。 
図 1-11. 電力の流れにおける変換効率 
図 1-12. 旅客１人を１Km 運ぶ時に排出される CO2 量 
送電ロス+電力変換ロス 
10％～15％ 
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図 1-14、図 1-15 はその効果を示したものである 55)。 













図 1-13.  HV 用 PCU（昇圧コンバータ+インバータ） 
図 1-14.  SiC デバイス搭載による損失低減効果 


























図 1-15. 車載のうれしさ 
図 1-16. Si-IGBT と SiC-MOSFET 
の IV 特性比較 
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図 1-18. SiC デバイス市場予測 
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２.高品質結晶成長法 
本章では、はじめに我々が考案した高品質 SiC 単結晶成長法（RAF 法）に関してその原理と結晶
学的な考察を行い、最後にデバイスを作製した結果について述べる。 
 





RAF 法は、我々（デンソーと豊田中央研究所のグループ）が 2004 年に考案した転位欠陥を２～３
桁低減させる結晶成長手法である 6)。SiC 結晶成長においてｃ軸に垂直の方向であるａ面方向に成長
7) することにより、原理的には結晶内の転位を無くすことが出来る手法であり、昇華法のみならず、
１章で述べたガス法 8)、溶液法 9)等、その他の結晶成長法にも適用できる高品質化成長技術である。 
従来からの半導体材料であるシリコン結晶、ガリウム砒素結晶は溶融状態からネッキング引き上げ




種となる結晶の欠陥を低減することが重要事項となる。RAF 法はａ面に成長 7) した結晶中の転位欠
陥の特異構造に着目した手法である。 
 










RAF 法のきっかけは、ａ面成長した 4H-SiC 結晶をｃ面{0001}面に切り出し、{0004}面回折の X 線
ロッキングカーブのピーク角度位置を調査したことからはじまった（図 2-1）。この分析から成長方 
向に平行な向きのゆらぎは、成長方向に垂直な向きのゆらぎに比べ小さいことを見出した。 
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図 2-1．ａ面成長結晶の X 線ロッキングカーブ 
 









































































2-1-2 RAF プロセス 





後、最後にｃ面成長を行い RAF 法は完成する。RAF 法で用いる{11-20}面と{1-100}面は、互いに垂
直となる面を用いる。 
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(ⅰ) １番目のａ面成長：種結晶は通常のｃ面成長から切り出されたものであり、表面および表面付
近には多くの転位（歪み）が存在する。したがって 1 番目のａ面成長では図 2-5 に示すように種結
晶から成長方向に引き継がれた転位（歪み）が多く存在する結晶が得られる。（図 2-3 トポ像参照） 











つけることにより低減することができる。図 2-6 に、c 面成長したインゴットを{11-20}面で切り出
し、{0004}回折でトポグラフ観察した結果を示す。種結晶内の積層欠陥が成長と共に OFF 角度に
沿って流れ、結晶外に掃きだされている様子がわかる。        
       
 
 図 2-6. OFF 成長による積層欠陥の掃き出し       図 2-7. RAF 成長のｃ軸ゆらぎイメージ 
 






2-1-3  RAF結晶の品質 
図 2-8 は、この RAF 法を用いて成長した 4H-SiC 結晶の{0001}面の平均のエッチピット密度（EPD）
をプロットしたものである 6)。ここで繰り返し回数ゼロは通常の結晶のｃ面成長を示している。繰り
返し回数が 1 回の場合は{1-100}成長の後にｃ面成長したもの、2 回の場合は{1-100}面成長→{11-20}
面成長→ｃ面成長、3 回の場合は{1-100}面成長→{11-20}面成長→{1-100}面成長→ｃ面成長したもの
である。ａ面の成長回数とともに EPD が低減していく様子がわかる。RAF 法で 3 回ａ面成長し作製
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したシードを用いてｃ面成長したΦ20mm 基板の平均 EPD (Etch Pit Density) およびマイクロパイ

















従来の c 面成長結晶 
４H-SiC（0001）8°off 
RAF 成長結晶（a 面 3 回）
４H-SiC（0001）8°off 
a 面成長回数 
エ ッ チピッ ト密度
 













































図 2-12. a 面成長による  
らせん転位⇒刃状転位変換
図 2-11. １回目の a 面成長結晶を側面(11-20)面
から見た X 線トポによる歪み観察 
図 2-13. １回目の a 面成長結晶を上面（0001）から観察したＸ線トポ像 
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以上の観測の結果から、RAF 法の基本である 1 回目のａ面(1-100)面成長によって作られる結晶イ
ンゴット内での欠陥構造を模式図に表したのが図 2-15 となる。図で示したように、a 面成長により種
結晶に存在した<0001>方向、<11-20>方向、<1-100>方向の歪みは、成長結晶の基底面内の積層欠陥、






















成長は図 2-16 に示すように７回まで繰り返した。結晶サイズはΦ１インチである。 
図 2-16. 7 回までＲＡＦを繰り返した模式 
 
a 面成長した結晶の<0001>方向歪みの繰り返しによる変化（X 線トポ（0004）回折）を図 2-17
に示す。図 2-17 は、１回目、２回目、７回目の a 面成長した結晶を図に示すように、成長した方向
の縦に切り出し、それぞれ<0001>方向の歪みを X 線トポグラフ（0004）回折で観察した結果である。 
図 2-17. 繰り返し成長により積層型転位の方向がそろう様子 
         透過 X 線トポグラフ評価（g=0004）  
(a) (b) (c) 
(a) (b) (c) 















2-2-3 c 面オフ成長における積層欠陥掃き出し 
 
図 2-18 は、RAF 法におけるｃ面 OFF 成長を行った結晶を(1-100)面で切り出しＸ線トポグラフに
より転位の掃き出し状況を観察した結果を示している。いわゆる RAF-c 面成長の断面観察結果であ






歪み（基底面を c 軸方向に跨ぐ転位）である。図 2-18(b)は７回の RAF 成長したものであるが、まっ
たく貫通型の転位に変換されること無く、外部に掃き出されている様子が観察されている。このよう
に、RAF 成長は a 面成長を繰り返すことにより完全に転位を基底面に閉じ込め、外部に掃き出す成
長技術である。 
 


































図 2-18. X 線トポグラフによる転位の掃き出し観察結果 
(a) ３回 RAF シード (b) ７回 RAF シード (b) ７回 RAF シード 
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ここで、なぜ図 2-17 のような基底面を跨ぐ転位が存在すると、図 2-18(a)のように積層型の転位が貫
通型らせん転位に変換されるのか、そのメカニズムを推定した。 
まず、通常の OFF 成長を考えてみる。図 2-19 は（0001）





















幅、つまり OFF 角度が変換には大きく影響するはずである。 実際に実験で４°OFF 成長と８°OFF
成長で積層⇒らせん変換を比較したところ、８°では４°に比べ半減することを確認した。（図 2-22） 
 
図 2-19. OFF 成長（ｽﾃｯﾌﾟﾌﾛｰ成長）
図 2-20. 基底面表面に表出した 
積層欠陥 
図 2-21. らせん転位が形成される様子 
積層欠陥ステップ 
バーガースベクトル 
ステップフロー成長 端部を中心にステップが曲がる らせん状のステップが形成 










2-2-4 繰り返し RAF 成長の品質 
  図 2-23 に a 面成長を３回繰り返し後ｃ面成長して作製した結晶と７回繰り返して作製した結晶を
比較したものである。図 2-18 で示したｃ面 OFF 成長による掃き出し処理をした結晶の（0001 面）
トポ像である。 




























図 2-22.  8°と 4°OFF 成長の積層欠陥の変換結果 
図 2-23. RAF 結晶の X 線トポグラフ評価結果 
ｇ=(11-28）の X 線トポグラフ回折 (a)３回 RAF 成長結晶のトポ像、（ｂ）７回 RAF 成長結晶のトポ像。 
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 RAF 法の a 面成長の繰り返し回数を増やす効果を図 2-25 に示す。RAF 成長を７回繰り返すことに
より EPD（全てのエッチピットの密度）は 20 個/ｃｍ2以下まで低減することが出来た。デバイスに






図 2-24. ７回 RAF 成長結晶の X 線トポグラフ詳細観察 
刃状転位、基底面転位など基底面内の転位の方向が大部分<11-20>方向
に沿って走っているのが観察された 
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2-2-5 ｃ面オフ成長の安定化 
RAF 成長後のｃ面成長では OFF 角度を付けることで、積層欠陥を結晶外に掃き出していること
は前述したとおりである。図 2-26(a)は OFF 成長の様子を模式的に描いたものである。図 2-26(ｂ）
その断面方向から原子面を模式的に表しているが、このステップにしたがって欠陥は掃き出されてい
く。我々のｃ面成長時における OFF 成長は松波らにより提案されたステップ制御エピタキシーと同























図 2-26. OFF 成長模式図 
(a)ステップに堆積する様子、(b)断面模式図 
図 2-27. ステップ成長が進む様子 
図 2-28. ファセット上での堆積 
(a) (ｂ)
オフ角度４度 






SiC は六方晶なのでサイトは A,B,C の３つとなる。４H-SiC の場合、周期は A,B,C,B,・・・A,B,C,B




した。計算は密度汎関数法にて 4H-SiC の下地に対して B サイト、C サイトどちらがエネルギー的に
安定であるかを計算した。SiC2、Si2C 共に B サイト、C サイトでエネルギーの差は生じなかった。
つまり下地である２層以降の下層のポテンシャルの影響はほとんど無いという結果が得られた。牧野
らの計算の結果から SiC の結晶成長におけるポリタイプの制御はステップが支配的であることがわ






















図 2-29. ファセット上からのポリタイプ発生 
(a)成長結晶断面模式図                   (b)ｳｴﾊ写真 

































 (a)成長結晶断面模式図  (b)ウエハ写真 
成長方向 






(a)                    (b)ｳｴﾊ写真 
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図 2-33. ６インチブロック模式図 
 
（ⅱ）Φ６インチ c 面結晶の作製 
開発した RAF 種結晶をｃ面で少しの OFF をしてスライス、成形、研磨加工して c 面 OFF 成長用





する必要があり、十分成長温度を調節して、c 面 OFF 成長を行った。成長した単結晶を<11-20>方向
４°OFF スライス、成形、研磨加工して６インチウエハを作製した。図 2-34 に、その６インチウエハ
外観を示す。エッチピット評価から転位密度 2～3×103個/cm2（面内 3 点評価）を確認した。また、
転位の中でもデバイス特性への影響が大きいと考えるらせん転位に関してＸ線トポグラフ評価から
300～600 個/cm2（面内 3 点評価）の密度を確認した。我々が作製したΦ６インチウエハは、現状の














図 2-34. ６インチウエハ外観写真 
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2-3 RAF 結晶の評価  
 
2-3-1 デバイスによる評価 
素子評価をした結果を示す。RAF 基板で作製した JBS ダイオード素子のリーク電流への影響を示
したものが図 2-35 である。通常の基板を用いて作製した素子と RAF 基板を用いて作製した素子のリ
ーク電流を比較している。素子サイズが小さい場合は、基板品質の影響は現れにくいが、素子サイズ
が大きくなると顕著に差が出てくる 10) 。また、RAF 基板によるバイポーラ素子、MOSFET の信頼
性についても向上することが報告されている 11,12）。 
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Siパワーデバイスで主流となっている IGBT(Insulated Gate Bipolar Transistor)は、ゲートにSiO2
絶縁膜を用いた構造である。Si では、熱酸化により良




能な MOSFET (Metal-Oxide-Semiconductor Field 
Effect Transistor) 構造の研究を行っている。 

























Si-デバイスの動作温度 150～175℃であるのに対して、SiC では 200℃～250℃を目標としており、
高温での動作保障は信頼性として非常に重要でなる。 




























従来の Si 上の酸化膜では、リーク電流が増加すると寿命が短くなると言われており、SiC 上では、
リーク電流増加に伴う寿命低下が懸念される。 
そこで本節の目的は、 
① SiC 上に形成した酸化膜の品質および寿命 
② 高温（250℃）での寿命 
をそれぞれ評価し、SiC-MOSFET の SiO2ゲート絶縁膜信頼性に関して知見を得ることである。 
  
図 3-2. MOS 構造のバンドダイアグラム 
 
3-1-2  SiC/SiO2寿命の現状把握  
現状の技術で形成した SiC/SiO2の品質と信頼性を評価するために、次の測定を行った。 
① 品質評価：TZDB(Time-Zero-Dielectric Breakdown)法 









Si/SiO2サンプル：基板は Si の n 型を用いた。表面を RCA 洗浄した後、Si で標準的に用いられる
パイロジェニック法により熱酸化膜を形成した。温度は 875℃、74 分である。 
SiC/SiO2サンプル：SiC は（0001）面（以下、SiC-ｃ面）、（11-20）面（以下、SiC-a 面）を用い
た。基板はｎ型上に 5×1015cm-3の窒素ドーピングのエピタキシャル膜を 10μm 形成した。Si と同
様に RCA 洗浄した後、パイロジェニック法により熱酸化膜を形成している。雰囲気はすべてパイロ
ジェニック法で、温度は 1080℃である。SiC では結晶面方位により酸化速度が異なるため、ｃ面




評価サンプル構造を図 3-3 に示す。SiO2 絶縁膜（熱酸化膜）は SiC 上に単膜状態で形成した。次
いで熱酸化膜単膜上に電極として Poly-Si を形成した MOS キャパシタ構造である。 
本実験では、次節で述べる結晶欠陥の影響も調べるために、電極（Poly-Si）サイズを 50μｍ電極
以外に１00、200、400μｍ同時に作製しその影響も調査した。本節では、欠陥の影響を出来るだけ
避けるため 50μｍサイズの MOS キャパシタ酸化膜の結果を議論する。 
図 3-3. 実験サンプル構造 
                
               





① 品質評価（TZDB 試験） 
品質評価は TZDB 法で行った（図 3-5(a)）。Al 電極に針状のプローブを接触させて、酸化膜に電
界を印加した。電界は、0V/cm から 10MV/cm を越えるまで増加させた。 
測定温度は、150℃、200℃及び 250℃の３水準で行った。 
サンプル数は、それぞれ３個で行った 
② 信頼性評価（TDDB 試験） 
信頼性評価は TDDB 試験で行った（図 3-5(b)）。Al 電極に針状のプローブを接触させて、酸化膜
に電界を印加した。TDDB 法には、定電界 TDDB 法と定電流 TDDB 法があるが、本評価では定電














立ち上がり電界に差が生じ、SiC-a 面＞ Si＞ SiC-c 面の順であった。電界 7MV/cm において、  
SiC-c 面は Si に比べて１桁小さく、SiC-a 面は４桁大きかった 
・温度上昇（150→250℃）によるリーク電流の増加は、すべての基板において４倍以下であった。 
・高電界領域(10MV/cm～)で、すべてのサンプルが破壊した。Si ウエハ、SiC ウエハ及び 150℃～
250℃の温度領域において、絶縁破壊電界強度は 10MV/cm 以上を得られた。耐圧の目標は Si デバ


















 Φ５０μｍのサンプルの測定結果のワイブルプロットを図 3-7 に示す。測定点数は各水準とも 18
点である。全水準で m>1 であり磨耗故障モードであった。磨耗故障モードは、基板欠陥やプロセス
欠陥の影響を受けておらず、材料本来の寿命であることを示している。150℃から 250℃への昇温に
よっていずれのサンプルも寿命はおよそ 1/30 倍となった。電界加速性が Si 上酸化膜と同等（1MV/cm
あたり 100 倍）と仮定すると SiC 上 250℃での寿命は 107年（3MV/cm：実使用電界）と推定された。
SiC 上の SiO2は Si 上の SiO2とほぼ同等の寿命であることが分かった。 











































































































図 3-6 TZDB 測定結果 
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3-1-3 測定結果の考察 
 前節の測定は SiC から形成された SiO2が長寿命を確保できる材料であるかどうかを把握し示すも
のであったが、以下の点で予想に反する結果が得られた。 
結果①SiC ではエネルギー障壁の低下により Si に比べてリーク電流の増加が予想されたが、図 3-6
から分かるように、SiC のｃ面では逆に低下した。また、SiC の a 面では上に凸のリーク電
流増加となっており、単純な FN 電流では説明できない。 
結果②リーク電流の温度上昇の影響（150℃→250℃）は４倍以下であった。 
結果③SiC-a 面では Si に比べてリーク電流が４桁多いにも関わらず寿命は同等であった。 




































φπ   -------------（3-1 式) 
ここで、E：酸化膜にかかる電界 φb：エネルギー障壁 mox*：酸化膜中電子の有効質量 






ルギー障壁φb が低く、リーク電流増加が懸念される。3-1 式より求めた FN 電流の理論値を図 3-9









































































































































使用する必要がある。温度の効果を取り入れた FN 電流モデルは、Esaki らによって与えられた
Esaki-Tsu モデル 3) を使用すると定式化することができる。それによると、FN 電流密度は、次のよ
うに表される。 
























Bsi εεεπεπ φ -------（3-2 式） 
ここで、E：酸化膜にかかる電界 φb：エネルギー障壁 mox*：酸化膜中電子の有効質量 
mSi*：Si 中電子の有効質量 m0：真空中電子の質量 T：温度 kB：ボルツマン定数 
εz：界面に垂直な方向の運動エネルギー εF：フェルミエネルギー  
h：プランク定数 e：素電荷量  




リーク電流増加比は Si で 2.5 倍、










































図 3-11. 150℃から 250℃への昇温によるリーク電流の増加 
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の影響を調べるために、電極径φ50μm、φ100μm、200μm、400μm の MOS ダイオードを作製
し、寿命を測定した。結果を図 3-13 に示す。Si 基板は、欠陥が極めて少ないため、Si/SiO2では面積
依存性はないが、SiC-a 面上では、φ400μm の 50%破壊点はφ50μm の 1/10 まで低下した。この
結果より、SiC 上熱酸化膜は面積を大きくすると寿命低下することがわかった。 
面積依存性が基板欠陥により引き起こされるとし、今回使用した SiC 基板の欠陥密度を見積もった。































































































に F=5%、電極径 50μm を代入すると、欠陥密度 D=2614 個 cm-2と求まる。すなわち、ゲート酸化
膜に影響を与える基板欠陥密度は 2614 個 cm-2程度であると考えられる。 
□5mm2の MOSFET の 95％が基板欠陥の影響を受けないためには、□5mm2の MOSFET のゲー





１） 欠陥が影響しない小さな試料（φ50μｍ）を用いて、SiC 上の SiO2 を評価した結果、Si 上
の SiO2と同等の寿命を確保できる材料であることが確認された。 
２） SiO2 膜は、250℃の高温下でも、耐圧 10MV/cm 以上(TZDB 評価)、寿命は 107 年（TDDB
評価）と良好な結果であった。 
３） 但し、測定にて得られたリーク電流を FN 電流モデルと比較、考察することで、SiC 基板で
は、リーク電流の低下が起こり、見かけ上寿命を長くしている可能性も示唆された。今後、
さらに詳細な実験を行う必要がある。 
４） a 面上でのゲート絶縁膜信頼性の報告は本研究が初めてである。 
５） □5mm2の MOSFET を９５％の良品率で作製するための、基板欠陥密度は 2 個 cm-2以下必
要であると予測できる。 
図 3-13. 寿命の電極径依存性 












行った。TDDB（Time Depending Dielectric Breakdown）法により寿命を測定した後に、エミッショ
ン法により破壊箇所を同定した。最後に、破壊箇所の断面 TEM により結晶欠陥を観察した。 
 
3-2-1 サンプル作製とゲート酸化膜寿命評価 











































図 3-15. 欠陥評価用 MOS キャパシタと評価チップ外観 
図 3-17. KOH 解析による破壊箇所の特定 図 3-16. エミッション顕微鏡解析の原理図 
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モード Cとモード Bのエッチピットには芯がみられ、モード Cのピットは底が深く、モード Bのピッ
トは底が浅かった。モード Bについては、さらに六角形のピット壁を持つものと、持たないものに分




次に、破壊箇所に形成されたピット部の断面を TEM にて観察した。サンプルは図 3-19 に示す要領




図 3-18. 寿命と KOH エッチピット形状の関係 
図 3-19. TEM 観察用サンプルの作製 
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＜TEM 観察結果＞ 
図 3-20 に各モードの断面 TEM 観察結果を示す。それぞれ(1-100）面電子線入射のｇ＝(11-20）回折






ットが観察された箇所の TEM 観察であるが、図に示すように TEM 観察からは転位と考えられる欠
陥は見当たらなかった。転位芯のないピットについては、基底面転位、あるいは研磨痕が考えられる。 
破壊の起点になったかどうかについては 28 個中 25 個にピットが観察されていることから、何らかの






あるが、寿命にはほぼ影響せず。存在しても SiC 本来の寿命に近いと考えられる。 
モード B の破壊解析から、貫通刃状転位は寿命を１桁低下させる。ピット形状による違いはなかった。 






































図 3-21. グルーピングした TDDB 寿命と結晶欠陥との関係 



















































レーナ型 MOSFET に比べ、セルピッチ微細化等により低オン抵抗化が可能なトレンチ型 MOSFET におい
ても、トレンチ加工後のトレンチ側面の凹凸の平坦化と、平坦化による酸化膜寿命の向上を検討した。 
 
3-3-1 CARE 法によるナノピット平坦化 
 







した。次に、ウエハの表面を CARE 法により平坦化し、再度 Zygo によりピット深さを評価した。さら
に、ピットが観察されなくなるまで CARE 法による平坦化と Zygo による深さ評価を繰り返した。 
（ⅱ）検討の結果 
 ウエハ中心部②のピットに対して、Zygo により深さを評価した結果を図 3-22 に示す。イニシャル
では 20nm の深さが観察された。CARE 法により表面を 25nm 研磨するすると、ピットの深さは 8nm に低















図 3-22. Zygo によるピットの深さ評価結果（ウエハ中心部②） 
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図 3-23. ピット深さと研磨量の関係 
 














 RAF 法にて形成した 3枚の 3インチウエハに n型のエピタキシャル膜を形成した。3枚の内、1枚の
表面を CARE 法により研磨し平坦化した。研磨量は、ナノピットが十分平坦化される様、119nm とした。
別の1枚は、比較のため、平坦化技術として広く用いられている酸化クロムによるCMP研磨を施した。
ウエハの水準表を表 3-1 に示す。 
 
表 3-1. ウエハ水準 
 ウエハ 1 ウエハ 2 ウエハ 3 
エピ後平坦化 無し CMP CARE 
 
（ⅱ）酸化膜寿命評価の要領 




40nm の熱酸化膜を形成した。熱酸化膜の表面に Doped-Poly-Si を成膜、パターニングし、ゲート電極
を形成した。ゲート電極のサイズは、φ50、100、200、400、1000um とした。ゲート電極形成後、層



















結果を図 3-25 に示す。CARE 処理は平坦化加工無しと比較し、長寿命領域の素子の割合が大きいこ
とが分かった。同様に CARE 処理は CMP 処理と比較しても長寿命領域の素子の割合が大きく、TDDB 特
性を向上させる効果があることが分かった。これは、CARE 処理によりエピタキシャル表面の凹凸が平
坦化され、凹凸部への電界集中が緩和されたためと考えられる。以上より、CARE 法による表面平坦化
























図 3-25. 酸化膜寿命の評価結果 
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3-3-3 トレンチ型 MOSFET における平坦化効果 
 SiC トレンチ型 MOSFET は、高いチャネル移動度、セルピッチ微細化、JFET 抵抗がないなどの
利点から、低オン抵抗化に向いたデバイスとして開発が進められている。プレーナ型 MOSFET につ
いては既に市販が始まっているが、トレンチ型 MOSFET はまだ市販されていない。理由の一つとし
てトレンチ型 MOSFET のゲート酸化膜寿命が十分でないことが挙げられる。 プレーナ型 MOSFET
のゲート酸化膜は、CMP などでラフネス制御された（0001）面、あるいは（000-1）面上に形成さ







ル、Chemical Dry Etching （CDE）などの後処理プロセスが
広く行われる。SiC プロセスにおいても、そのような後処理プ
ロセスは必要で、犠牲酸化や SiH4/Ar アニールプロセス 9) に
よるトレンチ側面凹凸の改善結果が報告されている。この後処
理プロセスにおいて、Si で広く行われている CDE は、これま





下のとおりである。ｎ型、4°オフの 4H-Si 面 SiC 基板に Inductive Coupled Plasma (ICP)によるド
ライエッチングによりトレンチを形成した。ここでは（1-100）面をトレンチ面とする面方位にトレ




図 3-27 のトレンチ断面 SEM 像において、今回 AFM 評価を
行った箇所を示す。本評価ではトレンチ側面を断面出しし、図
3-27 に示した部分を露出させ AFM により直接観察を行った。 
AFM によるトレンチ側面評価結果を図 3-28 に示す。まずア
ズエッチングでの凹凸は、Ra で 1.4nm、Peak to Valley (P-V)
で 12.5nm であった。犠牲酸化処理後は Ra=2.3nm 、
P-V=29.3nm であった。この結果は犠牲酸化にはトレンチ側面
凹凸の改善効果がないことを示唆している。一方、CDE 後の凹




図 3-27. トレンチ側面観察部 
AFM 観察部 
















以上から、CDE にはトレンチ側面凹凸の改善効果があることがわかったが、実際に MOSFET を
製作しゲート酸化膜信頼性評価を行った。信頼性評価を行うために、4°オフ 4Ｈ-ＳｉＣ基板上に
アクティブ面積が 200×130um 2 のトレンチ MOSFET を試作した。トレンチ形成後の後処理とし
ては、ＡＦＭ評価を行ったものと同じく CDE と犠牲酸化を行った。ゲート酸化膜は堆積により形
成し、堆積後 NO-Post Oxide Anneal を行っている。信頼性評価としては、TZDB および TDDB を実
施した。 
 図 3-29 に TZDB 評価結果を示す。CDE を行った場合と行わない場合でゲート酸化膜の破壊電界
は、8.5MV/cm で同一である。リーク電流が立ち上がる電界強度に着目すると、犠牲酸化を行った



















図 3-28. トレンチ側面のＡＦＭ像 
(a) アズエッチング (b) 犠牲酸化後 (c) CDE 後 
P-V=12.51nm P-V=29.25nm P-V=4.20nm 









































































図 3-30.  250℃, 7.9MV/cmでのＴＤＤＢ評価結果 
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3-3-4 表面凹凸の影響まとめ 
 プレーナ型 MOSFET において、CARE 法によるエピタキシャル表面平坦化手法は、ゲート酸化膜
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本章では、貫通らせん転位の微細構造の違いと pn 接合リークとの関係を高分解能 TEM の観察結
果とシミュレーションによる両面から議論する。 
 





MOSFET の pn 接合部の電流リークに関してイオン注入の影響が存在することは既に報告されて
いるが 9)、我々は RAF 法 10)を用いた高品質なウエハを用いることによりサイズφ500μｍのメサ構造







かにし、その構造的な違いがどのように 4H-SiC の pn 接合リークに影響するのかを議論する。 
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我々は MOSFET の逆バイアスリーク部を特定するためにエミッション顕微鏡を用いてリークによ
る発光部を観察した結果、高濃度 Al イオン注入を施した部分でリークが発生していること発見した
（図 4-2）13)。その部分を KOH エッチングすると非常に深いエッチピットが得られた。 
 
 




















一方、非リーク素子のピットは 28 素子全て通常の円錐状のくぼみ形状であった。リーク素子 28
個を詳細に調査した結果、図 4-3 に示すように、同一の素子内にリークする箇所とリークしない箇所
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リークする転位とリークしない転位があるならば、もっと素子面積を小さくしてやれば、同一素子











 図 4-7. らせん転位周辺の構造変調イメージ 
図 4-4. pn ダイオードのリーク(1E20cm-3) 図 4-5. pn ダイオードのリーク(1E21cm-3) 
図 4-6. pn ダイオードのリーク(１E2１cm-3) 
                                              





スベクトル 1c 注１）と 2c はらせん転位の状態であり、3c 以上のバーガースベクトル（ｂ＝±n<0001>
（n=3,4・・））を持つ欠陥は歪を緩和するために中空状の欠陥、いわゆるマイクロパイプ欠陥を形成














1c、2c とは、らせん転位のバーガースベクトルの大きさを示す。４H-SiC の基本格子の c 軸の長
さである 1.008nm（図 1-2、図 1-4 における４層の長さ）を 1c と言う。1c らせん転位とは転位芯の
廻りを一周すると４層分ずれているらせん転位を示す。
図 4-8. 構造変調の可能性検討 
                                              











観察した貫通らせん転位は、[11-20]方向に c 軸が 4°傾いている 4H-SiC ウエハを用いて作製したデ
バイスから切り出したものである。したがって転位はｃ軸に対して[11-20]方向にやや傾斜している。 




平面観察を行った。断面 TEM 観察では[1-100]方向から電子ビームを入射し、それぞれ [11-20]、
[0001]方向の歪みを特定した。転位の歪みの方向、大きさについては、LACBED（大角度収束電子回







ることから、試料面上に電子線を Focus させず、試料の上または下で Focus させる large-angleCBED





通常、SAD 法で得られるラウエ斑点の ZOLZ(Zero Order Laue Zone)反射に対して、CBED 法で
は、開き角をもった電子線を入射することにより、高次ラウエ帯 HOLZ(Higher Order Laue Zone)
反射が観測される。これは、結晶の対象性に沿って３回対称、６回対称のライン上の回折線となる。
今回の転位の歪みの解析は、この HOLT 線が転位と交差することにより影響を受けることを利用し
図 4-9. FIB 加工 
（a）加工の方位は（0001）面（1-100）面（11-20）面を(b)Ga+イオンでμオーダー加工 
（c）エッチピットの中心を加工する 
                                              










図 4-12 は、電子線の入射とサンプルの位置関係および、回折線がスプリットした様子を示している。 
転位による歪みの大きさにより HOLZ 線は複数本に分かれていることがわかる。この分解した交差
点の数 n（明るい線と明るい線の間の黒い部分を１交差点として数える）と回折ベクトル g とバーガ
スベクトル b の間にはｇ・ｂ＝n の関係式（回折ﾍﾞｸﾄﾙとﾊﾞｰｶﾞｰｽﾍﾞｸﾄﾙの内積が回折線の分裂の数と
一致するという計算式）が成立する。１つの回折に対して１つの関係式が得られる。したがって、図
4-12 に見られるように複数の回折線を観察し、回折ベクトルに対する HOLZ 線の分解した本数を測
定することで、連立方程式をたて、解くことによりバーガースベクトルを決定できる。 
ここで回折ベクトルをｇ＝[a b c]、バーガースベクトルをｂ＝[u v w] の３指数で表す。 
直交座標の面指数(u,v,w)⇒六方晶の面指数(h,k,i,l)については、 
h=(2u-v)/3 、k=(2v-u)/3 、i=-(u+v)/3 、l=w で変換すればよい。 
 
図 4-11. 転位があるときの LACBED のずれ
（a）らせん転位の場合（ｂ）刃状転位の場合 
図4-10. CBEDの電子線光線図 
  (a)制限視野電子回折（SAED) 
  (b)収束電子回折（CBED) 
(b) (a) （a）           （b） 
大角度収束電子線回折（LACBED)
電子線 
図4-12. LACBED HOLZ線スプリット 
 右写真に示すように回折線が歪みにより複数にスプリットする 
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4-2-2 LACBED 法による貫通らせん転位の歪と大きさの観察結果   
 
図 4-16 は nL 転位を含んだ異なった逆格子ベクトルからの暗視野 LACBED 像である。ここで、
D と L は転位ラインとラウエ反射ライン（HOLZ 線）をそれぞれ示している。4-2-1（i）で説明した
ように、転位がラウエ反射ラインと交差すると変位ベクトル（バーガースベクトル）の絶対値に応じ
たノード（交差点）が現れる。そして、逆格子ベクトル ghkl が転位のバーガースベクトルｂuvw と交
差すると、ノードの数 n は、ghkl・buvw＝n という関係になる。 
転位が複数のラウエ反射ラインと交差するところで、それぞれノードの数を観察した。図 4-17 は
図 4-16 を拡大し HOLZ 線のノードの数を数えた。写真の白色のラインと白色のラインの間の暗い部










指数(h,k,i,l)の変換式、 h=(2u-v)/3 、k=(2v-u)/3 、i=-(u+v)/3 、l=w で変換すると、通常、我々が
使用する４指数表記では、b＝1/3[2-1-13]となった。 
通常、六方晶のらせん転位は１ｃである[0001]のバーガースベクトルを持っているので、 
つまり、b＝1/3[2-1-13] ⇒ [0001]+1/3[2-1-10] となる。 
nL 転位（リークが少ない転位）は、[0001]成分に加え、1/3<11-20>成分を持っていることがわかっ
た。この結果は、昨年１２月に報告された JFCC 菅原らの観測結果と同様であった。 
 













を得ている。確実にその方位を確認するために、次に平面での高分解能 TEM 観察を行った。 
  
 
                                              














図 4-16. nL 転位の LACBED 回折像 
図 4-17. nL 転位の HOLZ 線の観察 
                                              

















図 4-18. L 転位の LACBED 回折像 
図 4-19. L 転位の HOLZ 線の観察 
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4-2-3. 平面 TEM による観察結果 
 
LACBED の結果を確認するために、平面観察用の試料を用いて平面観察を行った。試料は基底面








にもかかわらず、ｎL および L 転位が強く観測さ
れているのが一見してわかる。 b=[0001]ならば、
（0001）面内のいずれかの g 反射により、perfect
に g･b= 0 が成立し、完全に見えなくなる。その場
合、完全な pure 貫通らせん転位（TSD）といえる。 
この場合、（0001）面から少し傾斜しており、
Eshelby twist [シェルビー捻れ] により、白黒のコ
ントラストだけが現れる。もちろん、ｎL 転位も 
L 転位も pure ならせん転位ではないとも言い切れない。 
図 4-21 と図 4-22 をよく観察してみると、g=10-10 で nL 転位が消え（図 4-21）、g=11-20 で L 転位
が消える（図 4-22）。このことは、g とは垂直な方向の成分を持つことになるので、ｎL 転位の b は
[1-210]に平行な成分を持ち、L 転位の b は[1-100]に平行な成分を持つことを示している。これらは





平面観察においては、ｎL 転位（リークしないピットの観測）2 点、L 転位（リークするピットの観
測）2 点についても同様な結果が得られており、リークにはｃ軸垂直成分が非常に強い相関で関わっ









    
 
図 4-20. ピット断面と平面観察の方位
                                              








































図 4-22. L 転位の平面 TEM 観察 
図 4-21. nL 転位の平面 TE 察 
                                              





分解能 TEM で観察した。まず nL 転位と L 転位についての断面観察結果を図 4-23（a）（b）（c）（d）
に示す。 







いてそれぞれの転位を観察した。図 4-24（a）（b）と図 4-25（a）（b）はそれぞれ、nL 転位と L 転
位の g=11-20 回折、g=0004 回折結果を示す。 






g=0004 と g=000-4 と g ベクトルを反転させて観察した。結果を図 4-26 に示す。転位双極子の場合、
g ベクトルを反転させると間隔に変化を起こすのだが、図 4-26 からもわかるようにコントラストの反
転はあるものの、その間隔は一定である。コントラストの強弱が反転し、間隔が変わらないことから、
これらの２本の転位は、転位双極子ではなく 2 本の同一符号のバーガースベクトルを持つ部分転位か
らなる拡張転位であると結論づけた 17) 18)。 
TEM 観察の結果からは、2 本の部分転位に分解された拡張転位であることは確実のようであるが、
「貫通らせん転位は全て分解されているのか」、「イオン注入したことにより分解したのか」の疑問が
生じる。そこでイオン注入していない試料（Asdepo 試料）のエッチピット部分を同様に TEM 観察
した。ここでは詳しく述べないが、ピットの形状により貫通らせん転位、刃状転位はおおかた区別で
きる。但し、リークする・しないの判別はできない。したがって、複数本の TEM 観察をした。図 4-27
はそのうちの 2 本の断面観察結果を示す。図 4-28 は平面観察結果を示す。 
nL 転位、L 転位と同様に 2 本に分離しているのが観察された。図 4-27 のらせん転位 2 は g=1-100




その後、ウィークビーム法で観測した 28 本の貫通らせん転位中 25 本が 2 本に分解されていた。（残
り 3 本については試料が厚いなどの理由で 2 本への分解は確認できなかった）したがって SiC のらせ
ん転位は、ほぼ全て 2 本の部分転位に分解されている可能性が極めて高いと考えられる。SiC らせん
転位の<0001>方向 1c バーガースベクトルは 4H-SiC の場合 1.008 nm であり、6H-SiC にいたっては
1.512nm とシリコンに比べ非常に大きい。1 本のままでは転位中心付近の歪を緩和しきれず分解する
                                              













◆ 貫通らせん転位は[0001]に加え <11-20>成分と<1-100>成分を持つものがある。 
◆ <1-100>成分を複合する貫通らせん転位はイオン注入によりリークを引き起こす。 
◆ <11-20>成分を複合する貫通らせん転位は、イオン注入してもリークへの影響は少ない。
◆ SiC の貫通らせん転位は 2 本の部分転位に分かれる拡張転位である。 
表4-1. 転位構造とリークの関係 
                                              




















    [1-100]入射、g=0004回折(a)L転位の断面、 
    (b)nL転位の断面 
図4-24. nL転位のウィークビーム法による断面観察
    [1-100]入射、g=11-20回折(a)L転位の断面、 
    (b)nL転位の断面 
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4-3 転位分解の考察 
 
前節では、以下に示す非常に興味深い 2 つの新たな知見が得られた。 
◆ SiC の貫通らせん転位のバーガースベクトルとして初めて［1-100］刃状成分を確認し、それがデ
バイスリークに深い影響を持つこと。 
◆ 今まで 1 本と考えられていた 4H-SiC の 1c バーガースベクトルを持つ貫通らせん転位は、 




①なぜ２本なのか、3 本、4 本の可能性は無いか？ 
②バーガースベクトルの分解は 1/2c+1/2c なのか？1/4c+3/4c なのか？ 
③分解による不整合面（2 本のらせんの間の部分）が刃状成分の原因なのか？ 
（前節で確認されたａ成分（刃状成分）は 2 本のどの部分から発生しているのか） 
④2本のらせん転位の位置的な規則性（配置）はあるのか？ 






4-3-1 分解されたらせん転位の構造的考察  
 
(ⅰ)バーガースベクトルの分解 
 4H-SiC は 4 層の原子層周期によって構成されており、らせん転位は、その転位芯を一周すると
４層分の原子のずれを生じる。図 4-29 はらせん転位の分解の模式図を示している。分解を考えると
図のように２分割、あるいは４分割が考えられる。今回観察されたらせん転位は 2 本であるので、 
（a）1/2c+1/2c と、（b）1/4c+3/4c の二通りが考えられる。フランクの法則 19,20)から考えると 
ｂ2＞ｂ1 2+ｂ2 2 が成り立てば分割した方がエネルギー的には安定となる。1 層を単位格子の長さ a 
 
とすればｃ2＝（4√2/3）2=32/3a2=10.7a2 、(1/2c)２＝（2√2/3）2=8/3a2=2.67a2となり、 
ｂ2＞ｂ1 2+ｂ2 2が成立することから、分割する方が安定となる。1/4c+3/4c の場合も、 
 
図 4-29. バーガースベクトル分解の模式図 
 （a）1/2ｃ+1/2ｃ  （b）1/4ｃ+3/4ｃ  （c）1/4ｃ+1/4ｃ+1/4ｃ+1/4ｃ
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同様にｂ2＞ｂ1 2+ｂ2 2が成立する。しかしSiCの場合、ｃ軸方向に周期的な原子配置の制約があり、
単純に直交座標での計算は成り立たない。さらに、その周期的な制約は、図 4-29 に示すように２つ
の転位間に A-C サイト、あるいは A-B サイトといった不整合を形成する。１ｃの場合は１周で元の
位置（サイト）に戻るが、分割された場合は、その周期的制約から必ずどこかで不整合が生じる。図




は ABCBABCB の周期であるため、２回に一回は B サ
イトに配置される。従って、１層ずれ(1/4c)、３層ずれ







    
らせん転位のバーガースベクトルがどのように分解されているかは、今後のデバイスへの影響の議
論を進める上で非常に重要であるが、現状の技術では実験的に確認することは出来ない。TEM 観察
においても間隔が 10nm 程度と非常に狭く、LACBED 法では原理的に個々のらせん転位のバーガー
スベクトルを定量化することは難しい。したがって、結晶学的な分解の可能性を考察した。考察は
nL転位とL転位が基本となる b=[0001]に加え、それぞれ刃状成分である b=1/3<11-20>と b=<1-100>
を伴っていることを周期的制約条件を踏まえて行った。それぞれ 1/2ｃ+1/2ｃ、1/4ｃ+3/4ｃに分解す
る場合に関してフランクの法則を当てはめ、その安定性を計算した。 





正四面体の頂点が 4H-SiC の A、B、C それぞれのサイトを示している。ABCBABCB の順で配置
されている。原点を O（000）、原点の４層上の同一原子サイトを Oｓとしている。図 4-31 は L 転位
なので原点 O から A’4へ至ることになる。Os⇒A’4が b=[1-100]である。図 4-31 では 1/2ｃ+1/2ｃに
分解した場合を考える。従って、二つに分解するルートは２層目の C サイトを経由して終点 A’4に至
る必要がある。この場合、C サイトの経由地として C2と C’2の二つのルートが考えられる。ここで図
中の C2、C’2等の添え数字は、上下位置関係をわかりやすくするため、原点からの層数を示した。B
サイトは１、C サイトは 2、次の B サイトは 3、１周期上の A サイトは 4 とした。 
図 4-32 は刃状成分をイメージしやすいように図 4-31 をｃ軸方向から見た図である。図 4-32 では、
周期をイメージしやすいように ABCB 周期の上下を逆にしてある。つまり図 4-32 では上から下に至
るベクトルを考えればよい。以後の議論は、図 4-32 と同様な図面を使用する。図 4-31 では、O から
A’4へのルートは、O⇒C’2⇒A’4が最短と考えられるが O⇒C2⇒A’4も可能性がある。 
図 4-30. ４H-SiC の断面方向の周期ずれ
 
                                              













図 4-31. L 転位のバーガースベクトル分解 
図 4-32. L 転位のバーガースベクトル刃状成分の分解図 
     1/2ｃ+1/2ｃ分解、b=[1-100] 
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L 転位が分解するときのベクトル分解 bTL ⇒bp1ℓ ＋ bp2L 
nL 転位が分解する時のベクトル分解 bTnL  ⇒bp1nL ＋ bp2nL 
ここで、 bTL と bTnL  はそれぞれ nL 転位と L 転位のトータルバーガースベクトルを示す。  
bp1ℓ と bp2L  は L 転位のそれぞれの部分転位を示す。 








ppT bbb     ----------(4-1 式)  
まず、はじめに図 4-31 の L 転位（b=[0001]+＜1-100＞）を考える 
L 転位のバーガースベクトル bTL が 1/2ｃに分解するということは、 図 4-31（b）で、 ⇒O A‘のル
ートは、明らかに O⇒C⇒A’となる、図 4-32 の平面図で考えると方向が良くわかる。 
したがって、フランクの式を以下のように満たしている 
OA’4=OC'2+C'2A’4  -------（4-2 式） 
ベクトルとして表すと[0001]+<1-100>⇒1/2[0001]+2/3<1-100> +1/2[0001]+1/3<1-100> 




（bTL）2  ⇒ｃ2 + 4a2＝10.7a2 + 4a2＝14.7a2 
（bp1L）2 ⇒ 4a2  
（bp2L）2 ⇒ 3a2 
（bp1L）2 + （bp2L）2 = 7a2 
従って（bTL）2  ＞（bp1L）2 +（bp2L）2  
（4-3 式）式の場合 
（bTL）2  ⇒ｃ2 + 4a2＝10.7a2 + 4a2＝14.7a2 
（bp1L）2 ⇒ 3a2  
（bp2L）2 ⇒ 5a2 
（bp1L）2 + （bp2L）2 = 8a2 
従って（bTL）2  ＞（bp1L）2 +（bp2L）2  
 
以上の議論から推定される、部分転位のバーガースベクトルは図 4-33 のように示される。 
図 4-33. 分解した転位のバーガースベクトルのイメージ 
                                              
 - 86 -











図 4-35. nL 転位のバーガースベクトル刃状成分の分解図 
     1/2ｃ+1/2ｃ分解、b=1/3<1-100> 
図 4-34. nL 転位のバーガースベクトル分解
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フランクの式は 
OA4=OC'2+C'2A4 --------（4-4 式） 
ベクトルとして表すと[0001]+1/3<11-20>⇒1/2[0001]+2/3<1-100> +1/2[0001]+1/3<1-100> 
 
OA4=OC2+C2A4 --------（4-5 式） 
ベクトルとして表すと[0001]+1/3<11-20>⇒1/2[0001]+1/3<1-100> +1/2[0001]+1/3<1-100> 
（4-4 式）の分解をする場合、上記 L 転位の時と同様に 
（bTnL）2  ⇒ｃ2 + a2＝10.7a2 + a2＝11.7a2 
（bp1nL）2 ⇒ 4a2  
（bp2nL）2 ⇒ 3a2 
（bp1nL）2 + （bp2nL）2 = 7a2 
従って（bTnL）2  ＞（bp1nL）2 +（bp2nL）2  
 
（4-5 式）の分解をする場合、 
（bTnL）2  ⇒ｃ2 + 4a2＝10.7a2 + a2＝11.7a2 
（bp1nL）2 ⇒ 3a2  
（bp2nL）2 ⇒ 3a2 
（bp1nL）2 + （bp2nL）2 = 6a2 
従って（bTnL）2  ＞（bp1nL）2 +（bp2nL）2  
以上、L 転位も nL 転位も部分転位に分解することで、トータルエネルギーは減少し安定に存在する
ことになる。 
 
上記は、nL 転位と L 転位の 1/2ｃ+1/2ｃの計算例を示した。以下、全ての分解のパターンを計算し
た結果を示す。分解パターンを表 4-2 に示す。上記の分解は、いずれも A サイトを起点として考えた
が、表 4-2(b)のように B サイトを起点とした分解が存在する。同様に 1/4ｃ+3/4ｃ分解、3/4ｃ+1/4





表 4-2. バーガースベクトル分解のパターン 
                                              


























(OB’2)2 + (B’2B’4)2 =8/3a2+3a2+8/3a2=8.33a2
図 4-36. nL 転位の 1/2ｃ+1/2ｃ分解（BB 系）
図 4-37. L 転位の 1/2ｃ+1/2ｃ分解（BB 系） 
                                              




























2 + (A3B’4)2 =6a2+1/3a2+a2=7.33a2 
図 4-38. nL 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（AA 系）
図 4-39. nL 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（BB 系）
                                              







       =a2+6a2+4/3a2=8.33a2 
OA’4=OB’3 + B’3A’4=1/3[-3210]+1/3[1-100]













2 + (A3B’4)2 =6a2+1/3a2+2a2=8.33a2
図 4-40. L 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（AA 系） 
図 4-41. L 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（BB 系） 
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ここで、図 4-34、図 4-36 を見てみると、次の分解先として、３つの選択肢があることに気づく、C
から Oｓへの分解も考えられる。ルートとしては、O⇒C⇒Oｓとなる。つまり b=[0001]の pure らせ
ん転位となる。この場合も同様に、フランクの部分転位則にならって計算してみると 
（bT0001）2  ⇒ｃ2 ＝10.7a2  
（bp10001）2 ⇒ 3a2  
（bp20001）2 ⇒ 3a2 
（bp10001）2 + （bp20001）2 = 6a2 









一方、図 4-43 は BB 系の場合であるが、図 4-30 でも
示したように 4H-SiCは２層ごとにBサイトが発現する


















以上の結果を表 4-3 にまとめる。 
図 4-42. AA 系のピュアらせん転位 












(OB’2)2 + (B’2B’4)2 =8/3a2+a2+8/3a2+a2=8.33a2
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表 4-3 にまとめた結果から以下のことが導き出される。 
 
1/2c+1/2c らせんと 1/4c+3/4c らせんとでは、予想通り 1/2c+1/2c の方が安定であると考えられる。こ
れはnL転位よりL転位の方が顕著に現れる。バーガースベクトルの2乗を比較しても、必ず1/4c+3/4c
の方が大きな値となる。不整合のずれエネルギーを考えると図 4-30 からも明らかに 1/4c+3/4c の方が
大きく、1/4c+3/4c らせん転位は発生していないと考えられる。従って、リークに及ぼす nL 転位と L
転位のバーガースベクトル分解候補としては除外した。 
単純にバーガースベクトルの２乗で考えれば nL 転位は 1/3<11-20>+1/3<11-20>、L 転位は
2/3<1-100>+1/3<1-100>で、L 転位のリークの原因は、2/3<1-100>であると考えるが、表 4-3 でも示
しているように、それぞれ①②は歪みとしても近差で共に発生している可能性もある。 
nL 転位--- 1/3<1-100>+1/3<1-100>----6a2 
1/3<11-20>+ピュア-----------6.33a2 
（ 2/3<1-100>+1/3<1-100>-----7a2 ） 
  L 転位----- 2/3<1-100>+1/3<1-100>-----7a2 
1/3<11-20>+1/3<11-20>----7.33a2 
また、nL 転位の③の 2/3<11-20>+1/3<11-20>についてはその 2/3<1-100>をどのように解釈するかで
あるが、nL 転位の中でも 3 番目の発生確率であり、①②に比べひずみの差が大きいことから発生し
<
表 4-3. 貫通らせん転位の２本分解のバーガースベクトルパターン 
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ていないと考えている。もし発生しているとすれば、バーガースベクトルは大きいので十分リークの
要因になりえると考えている。 
同様なことは L 転位の BB 系②でも考えられる。リークが部分らせん転位の大きさに依存するなら












は、大部分が OFF 方向に傾斜している。SiC のらせん転位が傾斜しやすいのか、正四面体模型図か
らもわかるように、傾斜のすべり面を持っている。らせん転位そのものが傾斜しており、かつバーガ
ースベクトルが a 成分を持っている。その a 成分もすべり面に沿っての a 成分であるからには、転位
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 図 4-44 は 1/2c+1/2c に分解している場合の、転位の原子層のずれを模式図的に表したものである。
図 4-44(a)で示すように 1/2c+1/2c の場合は 2 本の転位間のどこかに（図中は２本の転位芯を最短で走
る線分上）不整合が生じる。図 4-30 で示したｃ軸周期の整合/不整合に従えば、C サイトと A サイト






があることが nL 転位、L 転位に見られるｃ軸垂直成分（1/3<11-20>、<1-100>）を生み出している
可能性を考えた。実際の結晶は非常に複雑な要因により形成されており単純なものではないが、上記
を解明するためにも、出来るだけ単純なモデルで MD 計算を行った。 
 
図 4-44. 1/2ｃ+1/2ｃらせんペアの不整合モデル 


























                                              






第１に 2 本に分解する場合と 1 本の場合のﾄｰﾀﾙｴﾈﾙｷﾞｰを比較し、拡張転位の安定性を確認した。 
第２に 2 本の転位間の距離をパラメータに、ﾄｰﾀﾙｴﾈﾙｷﾞｰ計算し、最適ならせん転位間の距離 
（2 本の距離）を見積もり実測値と比較した。 
第３に 2 本のらせん転位周辺、らせん転位間の歪みの方向と大きさを解析した。 
今回の分子動力学計算には、Advance/Flecs を用い、Si、C 間の相互作用には Tersoff ポテンシャ
ルを用いた 21,22)。最適化のアルゴリズムとしては、quenched MD 法を利用した。構造最適化の収束
判定は、0.01eV/Å とした。 
（ⅰ）ペアらせん転位モデル 
 今回、らせん転位を計算するにあたり、まず図 4-45 に示す単純なモデルを用いて、予備的な計算
を行い、計算規模（使用する原子数）、計算手法の妥当性を検討した。図 4-45 に示すように 1ｃのら
せん転位と-1ｃらせん転位の組み合わせることにより、系全体として歪みが完結するモデルとした。
具体的には、らせん中心同士を結ぶ線と、らせん中心の(x,y)座標と各原子の(x,y)座標を結ぶ線の間の
角度を θとして、  
d=±0.5c×0.5(1+cosθ)×f(rcore)×g(y)-------（4-6 式） 
±は、対象原子の y 座標がらせん中心の y 座標より大きければ+、小さければ-を採用する。関数 f(rcore)
は、らせん中心で 0、対象原子のらせん中心からの距離が rcore の時に 1 となる関数である。ここで
は、4Å 程度を採用した。この関数をかけることによって、歪みの大きいコア付近のシフト量を穏や
かにすることができる。関数 g(y)は、対象原子の y 方向の相対座標が 0 または 1 の時に 0.0,0.5 の時








(a)（ｂ）は失敗したモデルで(c)の理解を補助するために記載した。（a）は図 4-45 を単純に 1/2ｃ





図 4-45. 1ｃらせんペアモデルの模式図 
-1c          1c 
-1/2c  
                                              









b0×200（105.8nm））の中に、単純な b=c と b=-c のペアを作製し、ペア転位の間隔をｄとた。b=c






安定となると考えている。今回の計算は d=40nm として行った。 
 












図 4-46. 1/2ｃ+1/2ｃらせんペアの不整合モデル 図 4-47. 今回用いた 1/2ｃペアらせん転位モデル
図 4-48. ﾄｰﾀﾙｴﾈﾙｷﾞー計算  
（11-20）面  -1/2c  -1/2c       1/2c  1/2c
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図 4-50、図 4-51 は、図 4-46 で黄色で示す領域の 1/2ｃらせん転位ペア付近における最適化前後の Si
原子の変位量を 5 倍にしてプロットしたものと最適化後の原子位置をプロットしたものである。共に






Si,    d//=5.0nm  Si,    d//=5.0nm 
 安定座標 
図 4-49. 1/2ｃらせんペアの距離とエネルギー
図 4-50. Si 原子の最適化前後の変位量 
×印が転位芯位置を示す。 








                                              













また、分解した 1/2c らせん転位から 5nm 離れるだけでも相当に歪みは緩和されており、2 本を合
わせて考えても、転位周り 10nm で原子の歪は緩和されている。これは考えていたよりも狭い範囲で
の影響である。図 4-51 は最終的な原子位置を示すが、転位-転位間の不整合部分がわずかに広がって
いる。図 4-53 のカーボン原子は顕著に現れており、明らかにカーボンの隙間が生じている。 














C,    d//=5.0nm  C,    d//=5.0nm 
 安定座標 
図 4-52.  C 原子の最適化前後の変位量 
×印が転位芯位置を示す。 
図 4-53.  C の最適化後の原子位置 
                                              












nL 転位は [0001]+1/3<11-20>のバーガースベクトルを持つ 
 L 転位は [0001]+[1-100]のバーガースベクトルを持つ 
さらに今回、４H-SiC の貫通らせん転位は 2 本の部分転位に分解されていることが判明し、その分解














図 4-54. バーガースベクトルの分解例  
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従って、L 転位と nL 転位の相互作用エネルギーを見積もるとすると、ｂeだけが異なるので容易に 
WL＝√3WnL を得る 
別の言い方をすると、nL 転位よりも L 転位の方が Al 原子を誘引し、Al 濃度が高濃度になることを




は大きいのか、小さいのか、Al イオン注入量ではリーク有無に差はあるが 1E20cm-3 
と 1E21cm-3という一桁の違いである。そこで 1.73 倍がどのくらい影響するかを４E20cm-3の結果と




図 4-56. Al イオン注入量と pn 接合リーク 
----------------（4-7 式） 
図 4-55. 刃状転位と不純物相互作用（コットレル効果）
                                              










る。前項 4-5-1 では、不純物に働く転位の相互作用で、デバイスリークへの影響を議論した。      
本項では、2 本の貫通らせん転位の位置関係とリークとの関係について議論する。 
4-4-1 項でのシミュレーションでは、（11-20）面に配置した場合のみの計算をおこなった。4-4-1
項では、図 4-50,図 4-52 で示すように、古典 MD による最適化過程での原子の移動方向から、その歪
み方向を推定した。その結果、不整合の中央部付近においては配置面に垂直の方向に歪みが生じてい
るだろうことが推定された。 
図 4-57 は２本に分解されたらせん転位の配置を表している。矢印は 1/3<11-20>系の歪みを表すが、






図 4-57. ２本のらせん転位の位置関係 
1-100 配置 
11-20 配置 
                                              




計算モデルとして、図 4-58 に示す 12.34Å×21.38Å×10.09Å の直方体のセルを考え、それぞれモ
デル A、モデル B として、表 4-4 に示す大きさに切り出し、先の古典ＭＤモデルの２本の 1/2Ｃらせ
ん転位の転位間の中央部分を想定し、c 軸方向に 1、2、3 層ずらしたモデルを作成した。原子数は、
Si：32 原子、C：32 原子の単純な（11-20）面不整合モデルと(1-100)面不整合モデルである（図 4-59）。 
 
 
図 4-58. 計算モデル 
 
 







                                              








ルの方が 1 層、3 層ずれモデルよりも安定
であること、(1-100)面不整合モデルでは、









4-3-1 項の表 4-3 に照らし合わせても、1/4ｃ+3/4ｃ分解は全て<1-100>系のバーガースベクトルに分
解されていることからも、この結果の妥当性は高い。  
また、エネルギー差の大きい 2 層ずれモデル（図 4-59）で両者を比較すると、(11-20)面不整合モ
デルでは、原子位置の乱れはあるものの、ズレ面に垂直な方向への原子位置のずれが小さく、大きく
空いた空間がないのに対し、(1-100)面不整合モデルでは、<11-20>方向に貫通した空間が見られると
ともに、その近傍に Si-Si 結合が存在していることがわかった。 
図 4-61(a)(b)(c)は、それぞれ（1-100）面ずれ、（11-20）面ずれ、完全結晶の電子状態密度を計



























１層ずれ  ↑ 
2 層ずれ 
  ↑ 
3 層ずれ 
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算した結果である。バンドギャップの計算値は、バンド図から読み取り、計算値はバンドギャップを

















































































































                                              
 - 105 -
 
バンドギャップの変化を影響度と考えれば、欠陥の影響度としては、   













(d) (e) (f) 
欠陥なし 
図4-62. 各欠陥の比較
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図 4-63. 各欠陥のバンド比較 
                                              









共に 2 本の部分転位に分解した拡張転位であった。その間隔は～10nm であった。 
・ 160 万原子による古典ＭＤ計算により、4H-SiC のらせん転位は 2 本に分裂した方が安定である
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   ⇒実験事実として、②の考えをまとめるのに役立った 
 




























＜成果１＞ 原理的には転位密度をゼロにすることが可能な RAF 法を考案した。OFF 成長の角度
を最適化することによりｃ面 OFF 成長による積層欠陥かららせん転位への再変換を抑
制する技術を確立した。人工的な欠陥を導入することにより安定したｃ面 OFF 成長を
実現できた。RAF 成長を 7 回繰り返すことにより、φ１インチであるが全転位密度  
２０個/ｃｍ2以下、らせん転位密度１.３個/ｃｍ2を達成した。 
成果１の応用 









     この結果は、現在、トレンチ壁を CDE（Chemical Dry Etching）で平坦化するプロセ
スとして反映されている。今後、CMP による平坦化も検討していく。 
 
＜成果３＞ 貫通らせん転位と Al イオン注入と pn 接合リークの関係を明らかにした。Al イオン
注入量１E20cm-3ではリークしないが、１E21cm-3以上ではリークする。転位と不純物











     この結果は、エピタキシャル膜形成時の OFF 角もｃ軸垂直成分の複合に影響すること
を示唆しており、OFF 角度が小さいエピタキシャル膜により複合するｃ軸垂直成分を小
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３. ＴＥＲＳＯＦＦポテンシャルによるらせん転位の計算 
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ことから４Ｈの単位格子のｃ軸は 1.008ｎｍなので 1/2ｃのバーガーズベクトルは 0.504ｎｍとなる 
もしこのバーガーズベクトルがらせん転位の歪み量の許容値であるとすると、６Ｈ-ＳｉＣの場合の
単位格子のｃ軸は 1.512ｎｍであるので３本に分かれている可能性がある。もし２本ならばバーガー




２本に分裂していた場合⇒バーガーズベクトル 0.75nm までは許容する 
３本に分裂していた場合⇒バーガーズベクトル 0.5nm まで許容（４H と同じ） 
 
＜６H の TEM 観察結果＞ 
・２本に分裂していた（３個中３個） 
・らせん転位の間をハシゴ状のコントラスト線が観測される（３個中２個） 
















バーガーズベクトルとして 0.75nm まで許容することを意味している 





右写真 (11-20)回折 ハシゴ状のコントラストが確認できる 
    規則性は無い。あえて規則性を考えると、１ハシゴ 
    約７０ｎｍの間隔 
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らせん転位の傾き 約 15 度、厚さ役 100nm から計算すると、投射される転位の線分の
長さは 26ｎｍとなり、観測値 24ｎｍと良く一致する。 
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３. ＴＥＲＳＯＦＦポテンシャルによるらせん転位の計算 
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1. 目的と経緯 
SiC は Si にとって替わる将来のデバイス材料として開発研究が進められている。バルクの特性を
向上させるためには欠陥構造の解明とその制御が重要である。欠陥の一つにらせん転位がある。SiC
のらせん転位は以下の性質を持つことが知られている。 (i) b=c/2 らせん転位は 2 つが対になって観
測される。(ii) 転位間の距離は 10nm である。(iii) b=c らせん転位は観測されていない。(i), (ii), (iii) 
が現れる機構を解明することは転位の低減にもつながる重要な課題である。 
第 1 報（2012 年 4 月）では、b=c のらせん転位と b=c/2 のらせん転位の Tersoff ポテンシャルに
よる古典力場解析を行い、1 本の b=c らせん転位の生成エネルギーは 2 本の b=c/2 らせん転位の生成
エネルギーより大きく、(i)と(iii)を説明することができた。しかし、この結果は転位線の長さが 1.9nm 
と短い場合について得られたものであり、より大きな系についての検証が課題として残された。 
第 2 報（2012 年 9 月）では、転位線長が 2.1nm から 8.5nm までの 5 試料について同様の解析を
行い、(i)と(iii)が成り立つことを確認した。ついで、2 本の b=c/2 転位(d=8.5nm) を用意し、転位線
間の距離 d//による生成エネルギーの変化を d//=4.3nm から 12.8nm の範囲で計算した。生成エネルギ
ーは 2 本の b=c/2 転位線間の反発のため d// が短いときには高い値をとるが、d//の増大に伴って、単
調に相互作用の無い場合の値に漸近し、(ii) を再現することはできなかった。 
今回、従来とは全く異なる b=c/2 らせん転位対モデルを採用することによって、 (ii) を再現するこ
とができた。また、新規モデルに対しても(i), (iii) が成り立つことを示すことができた。以下に詳述
するように、(i), (iii) が成り立つ機構は従来の機構とは異なる。以下、第 2 章では結晶構造と境界条
件について述べる。第 3 章で b=c/2 らせん転位の新規モデルについて説明する。第 4 章では計算結果
のまとめを行い、また、第 5 章では結果の検討を行う。 
 
2. 基本格子 
図 1. に SiC の基本格子を示す。左図は六方晶単位格子で 4 個の Si 原子と 4 個の C 原子、計 8 個
の原子を含む。右図は六方晶単位格子を 2 倍することによって得られる直方晶基本格子で 16 個の原
子を含んでいる。本報告では右図に示した直方晶を基本格子として用いる。 
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図 1． SiC の基本格子 
左：六方晶単位格子、右：直方晶 
基本格子の x、 y、 z 軸方向の長さ a0、b0、c0 の値を表 1. に示す。 
 
表 1．格子定数                         (単位：Å)   
 a0 b0 c0 
第一原理 3.110 (1.30%) 5.387 (1.25%) 10.183 (1.32%) 
Tersoff 3.055 (-0.49%) 5.292 (-0.53%) 9.982 (-0.68%) 
実測値 1,2) 3.07 5.32 10.05 
括弧内の数字は実測値からのズレ  
1. G.L.Harris, in Properties of Silicon Carbide, edited by G. L. Harris, emis data reviews series, No. 13 
(Inspec, 1995).  
2. R.W.G Wyckoff [ Crystal Structures (USA) vol.1 (1963) p. 113 ]. 
また、表 2．に本解析に用いた Si, C 2 元系 Tersoff potential の 14 個のパラメタ、m, γ, λ3, c, d, cos(θ0), 
n, β, λ2, B, R, D, λ1, A を示す。各パラメタは Tersoff potential の中で次のように定義されている。 






Vij = fc (rij)[fR (rij )+ bijfA (rij)] (2)












: r < R −D
:R −D < r < R+D
: r > R+D
(3)
fR (r) = Aexp(−λ1r) (4)
fA (r) = −Bexp(−λ2r) (5)
bij = (1+ β nζ ijn )
− 1
2n (6)
ζ tj = fc (rik )g(θijk )exp[λ3m (rij − rik )m ] (7)
k≠t, j
∑









式(1) ～式(5）は Tersoff potentialが形式的には 2体のポテンシャル Vijで書けることを示している。
Tersoff potenntial の特徴は式(5)に示される引力 fA(rij ) が bij を通じて(i,j)原子ペアの周りに存在す




る。また、表 2．に本解析に用いた Si, C 2元系 Tersoff potential の 14個のパラメタ、m, γ, λ3, c, d, 
cos(θ0), n, β, λ2, B, R, D, λ1, Aを示す。各パラメタは Tersoff potential の中で次のように定義されて
いる。 
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表 2  Si,C 2 元系に対する Tersoff potential パラメタ 3) 
i, j, k 原子組に対する 14 個のパラメタをそれぞれ 2 行に分けて表示してある。 
 
































































































































3. Phys Rev B, 39, 5566-5568 (1989) ; errata Phys Rev B, 41, 3248 (1989)   
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３．ｂ=c/2 らせん転位対モデル 
 図 2.(a)に b=c/2 らせん転位の従来モデル、図 2.(b)に今回の構造モデルを示す。実線は b=c の転位
線、点線は b=c/2 の転位線を示す。1 個のらせん転位の解析においても極性の異なる(らせんの向き
が反対の) 転位を結晶内部に付け加えることによって周期性が保たれるようにした系で計算を行う。
やや人工的なモデル作りではあるが、報告 1 に示したように、周期性を取り払った系では表面 DB の
効果が大きく、有用な物理量を精度よく引き出すことが困難になる。したがって、1 個のらせん転位
を扱う場合、計算上では常に 2 個のらせん転位を用意し、また、b=c/2 らせん転位ペアを扱う場合は












図 2．b=c/2 らせん転位対の構造モデル                   
(a)：従来のモデル(報告書 1,2)  (b)：今回のモデル、実線は b=c 転位線、点線は b=c/2 転位線を
示す。 
従来のモデルでは(a) に示したように転位長 d の 2 つの（+c/2,－c/2）転位線を d// だけ離れた位置
に平行に存在させていた。楕円で囲んだ部分を一回りすると c 軸方向に 4H だけ異なる面に移行する。
一方、今回のモデル(b) では互いに d// の距離にある（+c/2, +c/2）転位ペアと逆極性を持つ（－c/2, －
c/2）転位ペアが同じ直線上に乗っている。このため両者を結ぶ線分上では b=c となる。つまり、b=c
転位線の両端から b=c/2 が成長した構造とみることもできる。なお、長方形の縁の a,b 軸は、図 1. お
よび、 表 1．に示した a0, b0 格子ベクトルと同じ向きである。すなわち、図(a), (b) とも点線で示し






x x x x












  - 123 -
４．結果 
４．１ (1 1 -2 0) 面のずれエネルギー 
b=c/2転位面では c軸方向に c/2だけのずれが生じる。ズレによる損失エネルギーを a0 x16,b0 (原
子数 256)のスーパーセルで評価した。最初 Tersoff ポテンシャルによる古典計算で緩和したのち





図 3. 最適化後の構造 
 













図 4. PHASE による構造最適化 
赤：エネルギーの履歴、緑：残留力の履歴 
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用いた格子定数は a= 49.765Å (a0 x 16), b= 5.387 , c= 9.982 Å である。表 3. にエネルギー損失を




計 算 法  ΔE 単位長さあたりの損失（ΔE/2/b） 
Tersoff 28.22 eV 26.6 eV/nm 
PHASE 17.63 eV 16.7 eV/nm 
CASTEP 14.79eV 14.0 eV/nm  
 
過去 2回の報告において、b=c らせん転位のエネルギーは 2 個の b=c/2 らせん転位のエネルギーより
大きいため、(i), (iii) が成り立つと結論してきた。しかし、b=c/2 らせん転位は表 2.に示したように
長さに比例するエネルギー損失成分を含むため、転位線が長くなると(i),(iii)は成り立たなくなる。こ




 図 5. に 1 本のらせん転位エネルギーの転位長依存性を示す。青実線、赤実線は、それぞれ b=c, b=c/2 
らせん転位のエネルギーEb=c、Eb=c/2を示す。また、赤鎖線は b=c/2 らせん転位エネルギーEb=c/2を 2
倍したもの、緑実線はズレ面の損失エネルギーを示している、 
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 図 5. より、d=10nm ですでに Eb=c < 2Eb=c/2となり、b=c らせん転位は２つの b=c/２に分裂できな
くなる。また、d>25 nm では Eb=c < Eb=c/2 となり、エネルギー自体が逆転している。(i), (iii) が成り
立つのは d<10nm だけであることがわかる。さらに、2 つの b=c/2 らせん転位のエネルギーは距離 d 
の減少に伴い減少するため、最後には消滅し理想結晶に戻ってしまう。従来の転位モデルだと(ii) は
もちろんのこと、(i),(iii) も説明できないことになる。そこで、次節では図 2.(b)に示した b=c/2 らせ
ん転位モデルについての解析を行うことにするが、本節の最後に図 5.の計算に用いたセルサイズを表
4. に、また、エネルギーのセルサイズに対する収束性の例を図 6.に示す。 
 
1 本のらせん転位線の長さ d に対するセルサイズを aoxn, b0xm と表した場合の n, m とスーパーセ
ル内の原子数を示す。転位線は d=1.9 nm を除いて b 軸,すなわち (1 1 -2 0）軸に平行、また d=1.9 
nm では a 軸、すなわち(1 -1 0 0)に平行である。 
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表 4. 図 5. の計算に用いたセルサイズ 
d(nm) 1.9 2.1 3,2 4.2 6.4 8.5 10 20 30 40 50
nxm 12x6 48x16 48x20 92x30 92x40 140x60 500x200 
原子数 1,152 12,288 24,576 44,160 58,880 13,4400 1600,000 
 
図 6. に d=10nm, 20nm, 30nm, 40nm, 50nm の試料について、セルサイズによる生成エネルギー
の収束性を示す。青線は b=c らせん転位を、赤線は b=c/2 らせん転位を示す。表 4.に定義したセル
サイズの nxm 表記に従うと、赤鎖線は 120x120、赤実線は 160x200 を用いた場合の結果であり、
160x200 でほぼ収束しているといえる。一方、青点線は 200x200、青鎖線は 320x200、青実線は
500x200 を用いた場合の結果で、b=c/2 転位に比べると b=c 転位の収束性は遅く、500x200 でも十分
には収束していない。しかし、d＝40nm での生成エネルギーは d=30nm における生成エネルギーよ
り小さくなることはないため、セルサイズによる誤差は 30 eV 以下と評価される。以下の計算では
500x200 のセルを用いている。 
 
図 6. セルサイズに対するらせん転位エネルギーの収束性 
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４．３ b=c/2 らせん転位ペアのエネルギー 
 図７．に第３章で説明した新規ｂ=c/2 らせん転位対モデルのエネルギー計算結果を示す。図は全
長 d=40 nm におけるらせん転位対の距離 d// によるエネルギーをプロットしてある。セルサイズは
a0 x 500(152.8nm),b0 x 200(105.8nm)で、原子数は 1,600,000 個である。黒線は Tersoff ポテンシャ
ルによる古典計算で d//=3nm に極小が現われている。エネルギーが d//に対して増加しているのはズ
レエネルギーの増加によるものである。表 3.に示したように古典計算は第一原理計算に比べズレエネ
ルギーを過大評価している。そこで、第一原理計算結果を用いた補正を考慮することにした。補正値
としてはデンソー様より提供いただいた CASTEP の結果を用い 12.6 eV/nm だけ下方にシフトさせ
た結果を灰色線で示す。図 6. に灰色矢印で示したように極小点は 5nm となり実測値に近づく方向に
ある。 
     
 
図７．c/2 らせん対間距離 d//によるエネルギー変化 




図 7.のエネルギーは図 2.(b)に示したように、b=c/2 らせん転位対が 2 組ある場合の生成エネルギーで
ある。したがって、１組の b=c/２ らせん転位対の生成エネルギーは～470 eV となる。生成エネルギ
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 図 8. に、セル全体に対する原子変位表示領域を黄色で示す。表示範囲は 120Å x 120Å で 14,250 原








                    
330Å            d＝400Å            1527.5Å 
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図 9. Si 原子の変位 
上段：d//=0、x印は b=cらせん転位位置を示す。下段：d//=5nm(50Å) 2 つの x印は b=c/2
らせん転位対の位置を示す。ベクトルの始点は初期位置、終点は緩和後の位置を示す。
(0001)方向から見たすべてのSi原子について表示し、変位量は実際の値を5倍してある。 
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図 10. C 原子の変位 
上段：d//=0、x印は b=cらせん転位位置を示す。下段：d//=5nm(50Å) 2 つの x 印は
b=c/2 らせん転位対の位置を示す。ベクトルの始点は初期位置、終点は緩和後の位置を示
す。(0001)方向から見たすべての C 原子について表示し、変位量は実際の値を 5 倍して
ある。 
Si 原子変位と C 原子変位の全体にわたる振る舞いには大差がないが、変位量は C 原子の方が Si 原
子に比べやや大きい。前報で、転位の周りでは Si-Si ボンドの形成が認められるが、C-C ボンドの
発生数は非常に少ないことを報告した。しかし、これは Si-Si ボンド長が C-C ボンド長に比べ長い
  - 131 -
ためであって、Si が C に比べて動きやすいことを示すものではないことがわかる。 
 
 
             図 11. Si 原子の最適化後の位置 
上段：d//=0、b=c らせん転位、下段：d//=5nm(50Å)  b=c/2 らせん転位対のそれぞれ最
適化後の原子位置を示す。 




               図 12. C 原子の最適化後の位置 
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５．結果の検討 
 図 5. に示した b=c/2 らせん転位の生成エネルギーは長さ d の減少に伴って単調に減少しており、









の極性、赤実線：b=c 転位線、赤点線：b=c/2 転位線、矢印：転位の運動方向 
らせん転位が生き残れるシナリオは次のように考えられる。応力、その他の外力によってある瞬間に
b=c らせん転位が生成されたとする。転位点はエネルギーが低い方向に運動しようとする。つまり b=c 
から b=0 への原子移動が端点から進行していく。この際、b＝c から b=0 へいきなり変位するのでは
なく、中間の b=c/2 の変位が生じる場合も考えられる。実際、デンソー様よりご提供いただいたデー
タによれば、ずれ面が(1 1 −2 0)の場合 b=c/2 でエネルギーが極小になることが示されており b=c/2
のずれが b=c より起こる確率は高い。この場合においても、図 7．に示したように、最初は b=c/2 領
域が成長する。しかし、d//の増大に伴って生成エネルギーは再び大きくなるため、成長はエネルギー











  b=c らせん転位は存在せず、b=c/2 らせん転位が二つ対になって存在するという観測事実を説明す
ることができた。しかし、転位間の距離は 5nm となり、実測値 10nm を再現することはできなかっ
た。これは Tersoff ポテンシャルによる古典近似の限界と考えられる。100 万原子規模の第一原理計
算は当面不可能であり、将来に残された課題である。 
 また、～470eVという大きな生成エネルギーを持つb=c/2らせん転位対がいかにして形成されるか、
という問題も残されている。熱的な擾乱だけでこのようなマクロな構造が生成されるとは考えにくい
が、試料にかかっている歪が転位生成の芽になることは十分考えられる。応力下での転位発生機構の
解析は残された重要な課題の一つである。 
 
 
